










[ 2] 2 · 4 2
[ 2] 2 · 4 3 2
[ 2] 4 · 5 2
[ 2][ 4]
[ 2][ 4]




[ 2] 2 · 2 2
[ 2][ 4] · 2 3 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2
[ 2] 2 · 3 3
[ 2] 4· 2
[ 2][ 4]· 2
[ 2] 2 · 12 3
[ 2] 4· 2
[ 3] 3 · 2 3
[ 3] 3 · 4 2
[ ]
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2· 3 2 · 2
[ 2] 2 · 4 2
[ 2] 2 · 4 3 2
[ 2] 4 · 5 2
[ 2][ 2]2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2][ 4] · 2 3 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2
[ 2] 2 · 3 3
[ 2] 4· 2
[ 2][ 4]· 2
[ 2] 2 · 12 3
[ 2] 4· 2
[ ]
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2· 3 2 · 2
[ 2] 2 · 4 2
[ 2] 2 · 4 3 2
[ 2] 4 · 5 2
[ 2][ 4]
[ 2][ 4]




[ 2] 2 · 2 2
[ 2][ 4] · 2 3 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2
[ 2] 2 · 3 3
[ 2] 4· 2
[ 2][ 4]· 2
[ 2] 2 · 12 3
[ 2] 4· 2
[ 3] 3 · 2 3
[ 3] 3 · 4 2
[ ]
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2












[ 2] 2 · 4 2 16 16 4 2 · 4 2
[ 2] 2 · 4 3 2 16 16 4 2 · 4 3 2
[ 2] 4 · 5 2 16 16 4 4 · 5 2
[ 2][ 4] 16 16 4 4
[ 2][ 4] 16 16 4 4
[ 2][ 4]· 3 16 16 4 4· 3

































[ 2] 2 · 2 2 18 20 4 2 · 2 2






















[ 2] 2 20 24 4 2











[ 2] 2 · 3 3 22 28 4 2 · 3 3











[ 2] 2 · 12 3 22 26 4 2 · 12 3











[ 3] 3 · 2 3 27 27 6 3 · 2 3




























[ 2] 2 · 2 2 16 16 4 2









































































· · · · · · − · · · · · ·
· · · · · · + · · · · · ·pi
≈ · · · > · · · #
≤
D · · ·
d · · ·
θ · · ·
≈
A → σ∗
+ · · · − + · · · −
pi +4 · · ·pi
· · ·
· · ·









































































































L M S a b
c
L M S




P 1¯ Z = 2
±
Z
Z = 4 P21/c
221 221(L)
221(S)
CL ± σ CM ± σ CS ± σ
221(L) P21/c 0,83± 0,13 1,48± 0,26 1,58± 0,29
P212121 0,83± 0,14 1,50± 0,26 1,52± 0,29
C2/c 0,88± 0,16 1,44± 0,25 1,55± 0,28
221(M) P21/c 1,42± 0,22 0,88± 0,13 1,56± 0,28
P212121 1,47± 0,25 0,86± 0,12 1,49± 0,27
C2/c 1,42± 0,24 0,86± 0,13 1,61± 0,19
221(S) P21/c 1,42± 0,23 1,48± 0,27 0,92± 0,13
P212121 1,45± 0,24 1,45± 0,23 0,90± 0,11































b = 4 Vp
Vp/Vm ≈ 0,6
(P + a V −2)(V − b) = RT
Et
50 3 < Vm < 350 3




E > 0−−−−→M+ + X−
i j













i j qi qj
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Vij = A exp(−B rij)− C r−6ij
























R = 0,89Ra + 0,27




Fc = 1− M2 + M3
2M1
Fd = 1− 2M3
M1 + M2
M1 = M2 = M3
Fs = 1 M1 > M2 = M3
Fs → 0 Fc → 1 M1 = M2 > M3 Fs → 0
Fd → 1
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Vm = 233(3) 3
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16,7(2) M = 7,0(2) S = 4,7(3)
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a = 7,1436(6) α = 91,708(10)
b = 9,8322(7) β = 100,589(10)
c = 15,3213(13) γ = 111,088(9)
V = 981,5(2) 3 Z = 2
3 1,679
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|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =
P |F0 − Fc|/PF0 ωR = {P[ω(F 20 − F 2c )2]/P(F 20 )2} 12
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[ 2][ 4]· 2
[ 2][ 4]· 2




a = 8,7775(6) α = 101,171(8)
b = 9,8459(7) β = 92,926(8)
c = 16,5945(12) γ = 112,318(8)
V = 1289,2(2) 3 Z = 2
3 1,461
200








|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =
P |F0 − Fc|/PF0 ωR = {P[ω(F 20 − F 2c )2]/P(F 20 )2} 12




















(i) = 1− x,1− y,− z 12 12 0
(ii) = 1− x,1− y,1− z 12 12 12



























(i) = 1− x,1− y,− z 12 12 0
(ii) = 1− x,1− y,1− z 12 12 12
































(i) = 1− x,1− y,− z 12 12 0
(ii) = 1− x,1− y,1− z 12 12 12
[ 2] 2 · 12 3
[ 2] 2 · 12 3




a = 15,483(3) α = 90
b = 12,705(1) β = 90,971(8)
c = 23,177(2) γ = 90
V = 4559(1) 3 Z = 4
3 1,276
200








|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =
P |F0 − Fc|/PF0 ωR = {P[ω(F 20 − F 2c )2]/P(F 20 )2} 12
[ 2] 4· 2
[ 2] 4· 2




a = 9,5492(8) α = 84,185(10)
b = 9,8088(9) β = 86,801(10)
c = 14,7179(13) γ = 65,969(9)
V = 1252,4(2) 3 Z = 2
3 1,488
200








|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =
P |F0 − Fc|/PF0 ωR = {P[ω(F 20 − F 2c )2]/P(F 20 )2} 12






















































































[ 3] 3 · 2 3
[ 3] 3 · 2 3




a = 8,5221(7) α = 90
b = 11,804(1) β = 95,929(7)
c = 14,884(1) γ = 90
V = 1489,2(2) 3 Z = 2
3 1,351
200








|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =
P |F0 − Fc|/PF0 ωR = {P[ω(F 20 − F 2c )2]/P(F 20 )2} 12
[ 3] 3 · 4 2
[ 3] 3 · 4 2




a = 16,6939(9) α = 90
b = 16,6939(9) β = 90
c = 20,5208(11) γ = 120
V = 4952,7(6) 3 Z = 6
3 1,59
200








|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =
P |F0 − Fc|/PF0 ωR = {P[ω(F 20 − F 2c )2]/P(F 20 )2} 12
[ ]
[ ]




a = 11,4467(10) α = 90
b = 9,5194(6) β = 108,810(9)
c = 13,1539(10) γ = 90
V = 1356,8(2) 3 Z = 4
3 1,265
200









|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =





































































































[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2




a = 8,5668(9) α = 90
b = 12,2524(11) β = 103,982(12)
c = 9,3375(10) γ = 90
V = 951,1(2) 3 Z = 2
3 1,352
220









|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =
P |F0 − Fc|/PF0 ωR = {P[ω(F 20 − F 2c )2]/P(F 20 )2} 12























































[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2




a = 13,1840(16) α = 90
b = 7,5135(7) β = 104,607(15)
c = 9,5583(12) γ = 90
V = 916,2(2) 3 Z = 2
3 1,352
180









|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =
P |F0 − Fc|/PF0 ωR = {P[ω(F 20 − F 2c )2]/P(F 20 )2} 12










(i) = 1− x,y,1− z













(i) = 1− x,y,1− z


















(i) = 1− x,y,1− z
[ 2] 2· 3 2 · 2
[ 2] 2· 3 2 · 2




a = 8,0790(5) α = 84,534(9)
b = 8,2010(6) β = 84,929(9)
c = 16,3774(13) γ = 71,783(8)
V = 1024,1(1) 3 Z = 2
3 1,399
150








|F0| > 4σ(F0) ω = 1/[σ2(F0) + p(F0)2]
aR =
P |F0 − Fc|/PF0 ωR = {P[ω(F 20 − F 2c )2]/P(F 20 )2} 12
































































[ 2] 2 · 4 2
[ 2] 2 · 4 3 2
[ 2] 4 · 5 2
[ 2][ 4]
[ 2][ 4]





[ 2] 2 · 2 2
[ 2][ 4] · 2 3 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2
[ 2] 2 · 3 3
[ 2] 4· 2
[ 2][ 4]· 2
[ 2] 2 · 12 3
[ 2] 4· 2
[ 3] 3 · 2 3
[ 3] 3 · 4 2
[ ]
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2· 3 2 · 2






[ 2] 2 · 4 2
[ 2] 2 · 4 2
[ 2] 2 · 4 2
[ 2] 2 · 4 2
[ 2] 2 · 4 3 2
[ 2] 2 · 4 3 2
[ 2] 2 · 4 3 2
[ 2] 2 · 4 3 2
[ 2] 4 · 5 2
[ 2] 4 · 5 2
[ 2] 4 · 5 2
[ 2] 4 · 5 2
[ 2] 4 · 5 2






[ 2][ 4]· 3
[ 2][ 4]· 3
[ 2][ 4]· 3
[ 2][ 4]· 3
[ 2][ 4]· 3














R44(16) [ 2][ 4]
[ 2][ 4]
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2][ 4] · 2 3 2
[ 2][ 4] · 2 3 2
[ 2][ 4] · 2 3 2
[ 2][ 4] · 2 3 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2
[ 2] 2
+ · · · − [ 2] 2
[ 2] 2
[ 2] 2
[ 2] 2 · 3 3
[ 2] 2 · 3 3
+ · · · − [ 2] 2 · 3 3
[ 2] 2 · 3 3
[ 2] 2 · 3 3
[ 2] 4· 2
[ 2] 4· 2
[ 2] 4· 2
[ 2] 4· 2
[ 2] 4· 2
[ 2][ 4]· 2
[ 2][ 4]· 2
[ 2][ 4]· 2
[ 2][ 4]· 2
R44(18) [ 2][ 4]· 2
[ 2][ 4]· 2
[ 2] 2 · 12 3
[ 2] 2 · 12 3
[ 2] 2 ·
1
2 3
[ 2] 2 · 12 3
[ 2] 2 · 12 3
[ 2] 4· 2
[ 2] 4· 2
[ 2] 4· 2
· · ·pi [ 2] 4· 2
[ 2] 4· 2
[ 3] 3 · 2 3
[ 3] 3 · 2 3
[ 3] 3 · 2 3
[ 3] 3 · 2 3
[ 3] 3 · 2 3
[ 3] 3 · 4 2
[ 3] 3 · 4 2
[ 3] 3 · 4 2
[ 3] 3 · 4 2





[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2 · 2 2
[ 2] 2· 3 2 · 2
[ 2] 2· 3 2 · 2
[ 2] 2· 3 2 · 2
2 2 [ 2] 2· 3 2 · 2













2 4 2 4
pi pi
pi pi










· · · 2 · · · 3
2
z
3
· · ·
· · ·
2 2 4
2+
pi
pi

